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13-1 Karnspinn

Karnspinnet, 1, fas genom summering av nukleonernas spinn, och antar varden
i intervallet 0 <7< 9/2 for de flesta element (hogsta vardet ar 1 = 8)

- . Karnspinn har samma egenskaper
Table 1.2 Rules for predicting nuclear spin quantum numbers (/)

from the numbers of protons and neutrons in a nucleus som andra rorelsema ngdsmoment:
Number of protons  Number of neutrons / .

even even 0 ‘LI‘ = [([+1)h

odd odd 1or2or3or...

even odd zordorsor. .. LZ = mlh

odd even %or%or%or...

m,=1,1-1,..,—I

Table 1.1 Nuclear spin quantum Table 1.3 Gyromagnetic ratios, NMR frequencies (in a 9.4 T field), and natural
numbers (/) of some commonly abundances of selected nuclides
occurring nuclides Y10 T 's™ v/IMHz Natural abundance/%

/" Nuclide "H 26.75 400.0 99.985

0o '2c,'®o °H 4.11 61.4 0.015

13
% 1H,130,15N,19F, 2QSi, 31p 14C 6.73 100.6 1.108
o 14 N 1.93 28.9 99.63

1 "H N 15N —2.71 40.5 0.37

3 1B, 2Ng, 3¢, ¥C 70 -3.63 54.3 0.037

8 17 27 19F 25.18 376.5 100.0

2 ’ 29q;

3 19 Si -5.32 79.6 4.70

3p 10.84 162.1 100.0




13-1 Karnspinn

Karnspinnmomentet ar ca 1/1000 av det elektroniska spinnmomentet

« Karnspinnet har liten (ingen) inverkan pa elektronstrukturen eller de
kemiska egenskaperna.

« Karnspinnen blir a andra sidan valdigt kansliga for variationer |
elektronstruktur hos en molekyl = Analytiska mojligheter!

Degenerationen for ett givet kvanttal 7 ar 2/+1, vilket ocksa ger antalet
nivaer i ett externt magnetfalt.
Karnor med 7 = !4 ar vanligast i magnetresonansstudier.

=y, Exempel pa karnor med [ = Ya: I1=2 —
o2 1H, 13C, 15N, 19F, 29Gj, 31P *
Separationen mellan B=0 \’{\\\\
B=0 energinivaerna ar direkt

proportionell mot det
B#0  externa magnetfaltet!




13-1 Magnetresonans (MR)

Studier av vaxelverkan mellan magnetiska moment och elektromagnetisk
stralning, under paverkan av externa magnetfalt, och studier av évergangar
mellan magnetiskt inducerade energinivaer.

AE << kT vid rumstemperatur, dvs magnetiska grund- och exciterade tillstand
ar ungefar lika populerade.
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Fig. 1.6 Electromagnetic
spectrum. Expanded regions
show NMR frequencies of nuclei
in a 9.4 T field, and typical 'H
chemical shifts (in parts per
million, ppm).



13-2 Magnetiska moment - allmant

Banrérelseméangdsmoment, elektron- och karnspinn skapar magnetiska moment (dipoler), .
Energin for ett magnetiskt moment i ett externt magnetfilt B ar:

EF=—-u-B (Hamiltonianen H= —p - B dar (= ’yi)

Den gyromagnetiska kvoten «y dr definierad som kvoten fi/L.

Om magnetfaltet ar orienterat 1 z-riktningen, behover vi bara beakta de magnetiska
momentens komponenter langs z-axeln, och dessa ges av egenvardena till [.:

[,=mh = p,=~ymh och E =~ym;hB

m; = 0, %1, ..., £l sa i ett magnetfalt kommer en energiniva for ett givet [ splittras pa 2[ + 1
nivaer, dar skillnaden mellan nivaerna AE = yhB.

B=0 B#0  my +z (hm,)
2 E
— -l +
AE
0 0

+1 -1

+2 -2



13-2 Magnetiska moment 1 magnetfalt

Energin hos ett magnetiskt moment 1 ett magnetfalt: £ = —pn - B.
Lat B ligga i z-riktningen, sa att B = B,Z, och anvand projektionen av i pa z-riktningen.

Orbitalt (ban-)

rorelsemangdsmoment Elektronspinn Karnspinn
) b=l b= GeVeS ) po=I
{ [ har egenviirden m;h }  { § har egenvarden msh }  { I har egenviarden mh }
My = /Yemlh My = gevemsh My = /leh
E=—ymhBy = E=—g.v.mshBy = E = —ymihDB,
= ppmy By = geptpms By = —grpnmi By
h
Ve = — ‘ ,  UB = o 9,27 -107%* J/T (Bohrmagnetonen)
2M,e 2M,e
h
— 2‘%’; = gIgLN, Uy = 2€—mp —5,05-10"*" J/T (Karnmagnetonen)

Landés g-faktor g, =~ —2,0023.
v och gy finns tabellerade.



Elektronspinn
E = geptpms By

1
a:m3:—|—§

A

1

E, = geﬂBiBO

1
Eg = geuB(—§)Bo

AE = Eq — Eg = gepipBy

13-3 Spinn 1/2-systemn

Kéarnspinn™

E = —grupmBy

Bimi=—s
AE *T.ex. H eller
N 13C, med [ = =
=R och v > 0.
QMg = +%
h
E ”Ym]hBo —’}/QBO
1
big = — <_§>hBO



13-4 Larmorfrekvens

Betrakta spinn-tillstanden hos en karna med / =
¥2. Vi kan representera de magnetiska

i Vid resonansfrekvensen
momenten i vektormodellen: d resonansfrekvensen v,

galler att
h
| TBO Z, _ . hv, =g, uyB, =yhB, :;/_ﬂBo =
Med riktningarna i
N I i figuren visas B = 7/_B0 w, =yB
B=0 4 a-spinn fér en proton, L™ ar eller 0
B#0 - B-spinn for en elektron!
IJ . /

Resonans sker vid

|
Eftersom karnans magnetiska moment inte ligger Larmorfrekvensen!

i faltriktningen (z-riktningen), kommer ett

kraftmoment att verka péa u: vid resonans verlerar ¢

med v;, och momentet

T=UxB precesserar ocksa vid
_ Larmorfrekvensen.
Om rar vinkelrat mot bade u och B kommer
momentetr gora att det magnetiska momentet u Karakteristisk for olika
roterar pa konen, vilket resulterar i precession av karnor!

karnans magnetiska moment.



13-4 Magnetresonansspektroskopi

Tva egenskaper hos karnspinn gor dem spektroskopiskt intressanta:

- Faltet B, i resonansvillkoret ar inte det externa (palagda) faltet, utan det
lokala falt som en karna upplever, och detta paverkas av elektronstrukturen
kring karnan, och ger upphov till kemiska skift.

- Magnetiska moment hos narliggande karnor vaxelverkar med varandra,
vilket paverkar de lokala falten, och ger darmed upphov till variationer i
resonansfrekvens som beror pa narliggande karnor, och kan alltsa ge
strukturinformation om molekylen.

Intensiteten i en dvergang ar proportionell mot I P
- Magnetfaltet B, )
: . N yhB o
- Populationsskillnaden Na—NﬂzEykT‘) ocBo} = 1<(5,) L _7B,
Y

For att oka intensiteten kan vi 0ka B, eller y, eller minska T.

Karnor med 7 = ' valjs for att farre tillstand ger enklare spektra, men y och
andelen av olika isotoper av ett visst element ar ocksa viktiga parametrar!
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